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摘　要　基于多面体分子轨道的群论方法和等性杂化轨道的构造法 , 应用 C 语言编制了多面体分子轨道微机程
序 , 该程序可方便地计算出多面体分子轨道的轨道性格 、 群轨道和杂化轨道等。
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PROGRAM DESIGN FOR MOLECULAR
ORBITAL OF POLYHEDRON
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(I nstitute of Physical Chemistry , Department of Chemistry , State Key Lab for Physical Chemistry
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ABSTRACT　Based on methods of bo th the g roup theory and the construction of identical hybrid orbital , the PC-pro-
g ram of molecular orbital of polyhedron was compiled using C language.The o rbital characters , g roup orbitals and hybrid
o rbitals of polyhydron molecules can be easily computed using this program.
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　　与多面体分子轨道密切相关的原子簇化合物结构化学及其化学键理论是当前化学研究中一个十分活跃
的前沿领域。张乾二[ 1-2]等提出的多面体分子轨道理论采用群论方法 , 较为系统地论述了多面体分子轨
道理论 , 解决了多面体分子轨道的构造和成键性质的判据以及一些基本计算。它对于任何具有一定对称性
的体系都是普遍适用的 , 因而也就可以对不同的体系采用相同的公式进行计算 , 这就为多面体分子轨道的
统一计算提供了方便 。但其计算式比较复杂 , 计算量相当大 , 必需借助于计算机来实现 。本文将报道我们
基于多面体分子轨道的群论方法和等性杂化轨道的构造法 , 应用 C 语言[ 3-7]实现了多面体分子轨道程序
化的初步结果 , 利用程序可方便地计算出多面体分子轨道的轨道性格 、群轨道和杂化轨道等 。
1　多面体分子轨道的理论方法
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χjm' c , mc = A
j
m′m(θ)cosmφ





m' c , ms =A
j
m′m(θ)sinmφ
χjm' s , ms =B
j
m′m(θ)cosmφ
其中 , A jm′m(θ)=(-1)
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　　从对称性理论的观点来看 , 在有关对称操作作用下 , 中心原子杂化轨道组成的集合 {hmλ(k)}与相





















因此 , 只要将群轨道数值进行转置 , 便可得到分子杂化轨道。
4　程序设计
　　本程序主要由数据输入 、 计算处理和数据输出三部分组成 , 它们相互采用数组形式进行传递 。由于在
数据输入部分只要输入数字和少数几个符号 , 故将字母键屏蔽掉 , 以防不正确的击键 。输入顶点坐标时 ,
为了能将任意位置的坐标点表示出来 , 也为了与结果用根号型式表示相适应 , 坐标均用根号表示 , 即采用




表示。鉴于需要输入的数据较多 , 采用一些编辑键 , 以防止输入错误 , 如※或<enter>:光标移到下一
输入块→:光标移到上一输入块;↑:光标移到下一行;←:光标移到上一行;<Delete>:删除光标所
在位置的字符;<Backspace>:光标退回一格;<Esc>:退出 、 回到 DOS 状态 。每个坐标点需要输入
x , y , z , 3个方向的坐标值 , 每个方向的坐标值又需要 3个数来表示 , 所需输入的数据较多 , 因而采用
默认值 1以减少击键次数 。
计算及处理过程是整个程序的主要部分 。由于计算的结果全部用根号形式表示 , 而不是小数形式 , 因
此一般的运算法则全都不适用 , 包括加 、减 、乘 、除 、开方 、 平方 、立方等都要重新设计。本程序用 3个
整数 a , b , c (b>0 , c>0)来表示 1个根式 , 为防止数据溢出 , 每一步运算结果的根式都化简到最简
式:即 a与 c 互质;b不含有任何 1个平方数作为它的约数。并先将这几个运算法则设计为函数 , 需要时
可随时调用 。计算过程中首先遇到的是根据顶点坐标来计算角度 θ、 φ的正弦 、 余弦值 , 但由于有的角度
的正 、余弦值难于表示成根号形式 , 也就不能对任意位置的点进行计算 , 刚好需要计算的点一般都是特殊
点 , 故而其适用性还是很广的。由于程序所需的是 sin (θ/2)、 cos (θ/2)、 sin (mφ)、 cos (mφ)的值 ,
所以不需要求出具体的角度值 , 直接根据直角三角形的线段比和半角 、倍角公式来确定三角函数值。接下
来便是根据 sin (θ/2)、 cos (θ/2)、 j 、 m' 、 m 的值来计算d 值了 。主要是调用前面已经设计好的根式运
算法则函数进行数学运算 , d 的计算中有个多项式加和 , 因而要求每一项根式的 b 值相同 , 才有利于多
项式的加和运算 。用循环算出加和值后 , 调用开方函数算出前面的系数 , 相乘便可算出 d 值 , 接着计算
A 、 B 值 , 结合 cos (mφ)和 sin (mφ)求出 χ值 。在输入生成轨道时 , m 可取正 , 也可取负 , 每一组













在输出部分 , 由于结果采用根号形式 , 而根号 (“ 　”)无法用字符的形式输出 , 只能采用图形方
式输出 。将根式的输出作成一个函数 , 这个函数对于不同的 a 、 b 、 c 值有不同的输出结果:如 , a=3 ,
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群轨道 、 杂化轨道等多项内容 , 为防止屏幕容不下 , 当生成轨道数超过 8时 , 采用分屏显示 , 否则将群轨
道和杂化轨道合并显示。在输出轨道性格时 , 是将计算得到的每一组数据直接输出 , 同时开辟一定的缓冲
区以保存计算所得数据 , 等全部计算出来后 , 将它们归一化 , 再输出群轨道 , 之后将矩阵旋转 , 输出杂化
轨道 。
本程序需要在 UCDOS 下运行 , 由于是在图形方式下输出 , 并有汉字输出 , 故还需图形驱动程序和汉
字库 。计算可能出错的原因主要是由于并非所有的点坐标和角度对应的正 、余弦值都能表示成根号形式且
j 、 m ' 和 m 需满足量子数的要求 。如要打印计算结果 , 则应先在 DOS 下键入 g raphics命令 , 以打印图
形。
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